
Elsevier Life Science Solution

Reaxys药化数据应用

吴鹏 16621600327

p.wu.1@elsevier.com
爱思唯尔生命科学客户顾问



Reaxys药化数据检索-IC50

定义结构在‘一定范围内变化’

定义靶点‘统一性’

定义数据‘统一性’



对于数据库的整理 1. 对设定参数数据单独进行展示

2. 对数据进行标准化

数量级标准化
统一到摩尔

原始数据标注 细胞系标注 测试试剂标注

400+跨文献的改构化合物
数据统一标准化

数据导出后可以二次删选



导出药化数据筛选-跨文献处理数据

例如通过‘cell line’进行筛选，把同类型细
胞系数据归类

• 导出表格只需要进行简单整理保留最关键信息即可



同细胞系靶点测试数据

不同单位的原始数据

原始数据负对数结果统一单位‘摩尔’
通过数学公式可转化为‘摩尔单位原始数据’

测试条件的基本整理
（根据原文内容整理）



Reaxys药化数据检索-药代动力学

跨文献比较，改构对药代的影响



同样经过简单整理就可以获得特定的药代数据

结构式 药代数据：AUC



也可以横向比较，结构-药代关系

阳性化合
物参考值

改构对
清除率
的影响



Reaxys数据+第三方软件（Spotfire）对专利进行分析

一项专利（WO2018005586（A1）已由BMS发布，包括1000+个分子（900+个具有IC50数据）作为TLR7/8/9抑制剂。对于该研究领域的竞争对手来说，分析数据以找出优化这些
分子的生物活性的潜在策略以及可能成为先导化合物的关键分子是很有价值的。



Reaxys已经对数据进行整理，以及初步标准化

整理后的TL7数据



Interactive Visualization in Spotfire

TLR7 (IC50 nM)

TLR8 (IC50 nM)

TLR7 (IC50 nM)

TLR9 (IC50 nM)

TLR8 (IC50 nM)

TLR9 (IC50 nM)

TLR7和TLR8之间活性数据的一致相关性。这可能意味着这些化合物可能具
有抑制TLR7和8的药效团结构

Reaxys已经对数据进行整理，通过Spotfire输出靶点选择性结果
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Y (numerical) X (categorical) p-value

TLR9 (IC50 nM) R2 1.27E-95

TLR7 (IC50 nM) R6 1.07E-47

TLR8 (IC50 nM) R5 3.89E-14

IC50数据与R组数据
关系的方差分析

R groups

P-Value

R2, R6 and R5 is the most 

key R group to the 

inhibition activities of TLR7,

8 and 9, respectively.

Interactive Visualization in Spotfire

Reaxys已经对数据进行整理，通过Spotfire输出R-goup方差分析
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科学家可
以通过考
虑R基团和
IC50数据

来提取关
键化合物

IC50 Data

Interactive Visualization in Spotfire

Reaxys已经对数据进行整理，通过Spotfire输出IC50构效结果



Thank you


